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量子閉 じ.込め効果 を考慮 した
ボーラスシ リコンめ 自己組織的構造形成
1.な ぜ ポ ー ラ ス ジ リ コ シ な の か
近年 の著 しい半 導体 産業 ゐ球 術発 展 に お いで は、大規 模 かつ 高密 度 の回 路構 築が進 んで い る。 図1は 、
LSI配 線 線 幅 、い わゆ る
、デ ザで・5YJL一ル の推 移 で あ る。 現在0.18Ernの 配 線線 幅 は、 リソグ ラフ ィー技
術 向上 に よる細 線 化 が進 み 、2013年 には50nmに 達 す る と予 測 され て い る。 と ころが、 この よ うな量子
サイ ズ にな る と、配 線 上 に ある電子 同 士 の波 と しての位 相 や干 渉の 性質 が無 視 で ぎな くな り、 これ まで
の回路 設計 で は ま った く考 え られ ない 異 な:った振 舞 い を始 め る と考 え られ 、電子 の集 団現 象 を考慮 した
新 た な シス テム アー キテ クチ ャの構 築 が必 要 と され る。 さ らに、 ナ ノサイ ズの配 線 を正確 に配 置 す る こ
とに は困難 が多 く、 大規 模 ナノ配 線 回路 の構 築 には 、 なん らか の ブ レー クスル ーが必 要 と され て い る。
そ こで 注 目され て い るのが 、 自律 的 回路形 成 と 自己組 織化 の現象 で あ る。,
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図'1.LSI配 線線 幅 の推 移 と、 ボー ラズ シ リコン中の ナ ノ ワイ ヤの線 幅。LSI配 線 は 、2年 で75%の 細
線化 が進 んで い る。
一1 .一
ポー ラ スシ リコソはナ ノサ イ ズの 細 さの シ リコン ワイヤ の集 ま りと考 え られ 、後述 す るよ うに 自律 的
に微 小構 造 を形 成 す る。 ポー ラ冬シ リコソ中 の ナノ7イ ヤ構 造形 成 と内部 電子 状態 を研 究 す る ことに よ
り、 ナ ノ構造 の 自享的 形成 に対 す る知見 が得 られ 、,それぽ 次世 代 の大 規模 ナ ノサ イ ズ回路o構 築 法 開発
やそ の挙 動 の理解 に も有 用 とな るで あろち。我 々は、 今回 量子 閉 じ込 め効 果 を考 慮 した格 子 モデ ルを 用
い、 ポー ラス シ リコン構 造形 成 を再 現 した ので、 これ を報 告す る(文 献1)。
2.ポ ー ラ ス(多 孔 質)シ り コ ン と は
ポー ラスシ リコンは、単結 晶シ リコンウェハを フ ッ
酸 中で陽極 酸化 す る ことに よ り形 成 され る。電 流密
度 な どの陽極酸 化 条件 が そ ろ うと、表面 の凸凹 が増
し、多孔 質 な シ リ コン(ポ ー ラス シ リコン)が 得 ら
れ る(図2)。5nm程 度 の シ リ コンナ ノ ワイヤ の
集 ま りで、室 温 で強 い可 視発 光 を しめす ことか ら、
シ リコソベー スの発 光素 子材 料 と して注 目され た と
い う経 緯 があ る。発 光機 構 に は、量子 閉 じ込め効 果
と酸 化膜 界面 が関与 して い る(文 献2)と 考 え られ
て い るが解 明 には 至 って いな い。
さて 、陽極酸 化 に.よる シ リコンの溶解 は、正 孔の
生 成が律 速 して い る。溶解 の過 程 に おいて、 シ リコ
図2.紫 外 線(253.65nm)照 射 の も とで 発 光
す る ポ ー ラ ス シ リ コ ン
ソ細線 が細 くな るに従 い、:量子閉 じ込 め効果 に よって細 線 部 のバ ソ ドギ ャ ップが増 大 す る。一定 の 陽極
酸 化電 圧 の もとで 、バ ソ ドギ ャ ップの増 加 した シ リコソ細 線部 にホ ール の生嘩 や注 入 が押 さえ られ るた
め、 更な る溶 解 反応 は抑 制 され 、5nmサ イ ズの ナ ノワイ ヤが残 され る とい うわけ だ。(文 献3)。
本実 験 では ポー ラス シ リコソは以 下の条 件で作 成 したqフ ッ酸 とエ タ ノー ル の混 合液 を エ ッチ ソ グ液
と して 、p型(001)、 比抵 抗D=820Ω ㎝ の シ リコ ソウ ェハ を、暗 所 に て電 流 密度16mA/㎝2、20分 間
陽極酸 化 し、 ポー ラス シ リコンを作 成 した後空 気 中で保 存 した。 試 料 は紫外 線 照射 の も とで 赤色 発光 を
示 し、表 面 の凹 凸 を原 子 間力 顕微鏡(AFM)を 用 いて 測定 した 。
3.ラ イ フ ゲ ー ム
今 回用 いた格 子 モ デルの ア イデ ア と.なった ライ フゲー ム につい て簡 単 に紹 介す る。 自然 界 では しば し
ば 、単純 なル ール の繰 り返 しに よ り、複雑 な パ ター ソや 現象 を生 み 出す 。 その振 る舞 い を再 現す るのに
有効 とみ られ て い るのが セル オー トマ トンで あ る。 い くつ かの 内部 遷移 状態 を もち、一定 の ル ール に し
たが って、入 力 に対 す る出力 を お こない、・遷移 状態 を変 化 させ る単 位 を オー トマ トソとい う。格 子状 に
並 べた オー トマ トンが セル オー トマ トソで、隣 り合 うもの同士 の問 で入 力 と出 力を お こな う。 ライ フゲ ー
ムは 、2つ の遷 移状 態 を もつ2次 元格 子 セル オー トマ トソの適 用例 で あ り、 次の ルー ル に従 うもの とす
る。
一2一
1.誕 生.(4HO.'.ｰ1") ..
8つ ②隣鋒 セ ルの ワ ち 皐つが`1"
..
2.生 存.(({.Ht-'T)
8つ'o}隣 接 セルの うち2つ か3つ が"1"
3.死 滅(郵1∵0")
それ 以外
"1"と"0"で 構成 され る形 状 パ ター ンは時 間を追 ら
で さま ギまな変 化 をみ せ(図3).・ 生命 と逼 じる
もの を感 じさせ るた めLIFEと 名 づけ られ た(文
献4)。 ライ フゲー ム を代表 とす るセル オ「 トマ
トンを用 い て、生体 の形態 形成 や 神経 系 め.モTル
化 な ど、 複雑 な生 命現 象 に つい ての新 たな 理解 が
試 み ちれ て い る(文 献5.)。....`
4.・ 計 算 方 法 ・
ポー ラス シ リコ ソの空 間 的構 造 をあ らわす た め
　
淫記号 淡態 変化●.生 なL(生.〉 生ゲ○ 生 死滅(生 一〉死)○ 死 翼生(死 今 生)
なし 死 なし(死 一〉死)
図3.ラ イ フゲ ー ムの パ ター ン例。 グ ライ ダー と名
づ け られ た図中 の 丞 ター ソは、4世 代 を周 期
と して一格 子分 移動 す る。(参 照:文 献4)
に格 子 モ デル(セ ル オ ー トマ トソ)を 用 い た。 シ リコンク ラス タの存 在 す るセ ル を1と し、空 の セル を.
0で あ らわ す(図4)。 有 効 質量m*を もつ粒 子 がLの サ イ ズ に閉 じ込 め られ る場 合 、 閉 じ込 め に よ るエ
ネル ギ ー増 加 はE適=(t2/2m*)H(π2/L2)で あ る。 今 回の計 算 では 恥=1/L2と し、2次 元(2D)でE㏄
=1/Lz=1/S、13.次 乖(3D)'T .恥 一1/L・=1/～ ・/・と おい た.こ こで 、Lは 鱒 の直 径 で、S、Vは 隣
接 セル 中の満 た き.れた セiLO)数 を表 す。 た とえば 、 図4中 のwireに 示 す よ うに、隣 接 セル中 の満 た さ
れた セル数 が3の 場 合 、.量子閉 じ込 め のエ ネル ギー は1/32=1/9と .する 。
.遷 移 状 態
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中央セル
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図4.シ リコンオ ー トマ トンと、2次 元 格子 で表 示 した シ リコソセル オ ー トマ トンの例 。 セ ルの値 は埋
まっ#状 熊ζ窄㊧状態の2つ の遷移状態をとる。斜め郵ろれた隣接セ牛中に、裡 まっ牟セルの数
が少 な いほ ど、量 子閉 じ込 め エ ネル ギー は大 きい。
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セルρ墾 条件は・緬 がエッチソグ液に接
してい るllこ≧ 〈1つ以上 の隣接 セルがOで あ ること)。
かつ・セ吻 バソ脚 ・プエネルギーカミ陽騒
化 させ る と きのバ.イァ スよ りも低 い(恥 くBias)
ことで あ る(図5)。 計算;斜モρo×100セ ル.(2D)
または100×100×100セ ル(3D)で お こない、閉 じ
込 め エネル ギー の値 とセ ルの値 の更 新 は、各世 代
ごとに同 時 に計 算 す る。初 期表 面 には20%の 空 セ
ル があ る と して計 算 を開始.した(図6)。
7溶 解0
セルの溶解の条件 翻 → □
i.表 面があること(自セルにフッ酸が接する)
騒
溶けうる
騒.
.溶
けえない
2.自 セ ル にホー ルが 侵 入 できること
陽極 酸 化 電圧(bias) 〉 置子閉じ込めによる
.バンドギャップ増大値(Eqc)
nanowire,bulk
Zbias.Eqc
x÷::滋 ㍉
図5.セ ル の溶解 条 件。表 面が あ り、 かつ 陽極 酸
化 電圧 値 〉バ ソ ドギ ャ ップ増大 の とき、溶解
す る。 モ デル計 算 にお いて、2次 元、3次 元
ともに 、 ウ ェハの垂線:方向 をz方 向 とす る。.
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5.結 果
表1に まず2D格 子 モ デル に よ る深 さ方 向 の計 算結 果 を示 す 。 エ ッチ ン グは 初期 表面 であ る上 辺 より
進 行 して いて、表 中 の 図は各 陽極 酸 化電 圧 での終 状態 を示 して い る。 陽極 酸化 電圧 が 高 い場 合 、 よ り細
い シ リコン ワイヤが残 されて お り、計 算 で得 られ た 多孔 質構 造 は樹 形 状 とな った。 もち ろん十分 にバ イ
ア スが高 くな るとす べて の シ リコンが溶解 して しま う。
表1.2次 元格 子 モ デル に よ る終状 態。 陽 極酸 化 バ イア スが高 い ほ ど、
細 い細線 が残 され 、樹形 状 の ポー ラスパ ター ンが形成 された。
Shapesof
Endstates
Bias
Wire
z蒔
↑1
o.i2 0.13 o.is O.1フ
Thick Narrow Absent
表2は3D格 子 モ デル に よる計 算結 果 の水 平 面 と垂 直断 面 図 を示 して い る。 ウェハ はz方 向上面 よ り
エ ッチ ン グを受 けて い る。 各 陽極酸 化 電圧 で の終状 態 を見 る と、 バ イア スが低 い と きには穎粒 状 だ が、
バイ ア スが高 い と きには一 世 代 あた りに溶 け るセル数 が増 加す るため柱 状構 造 とな つた。n型 高抵 抗 シ
リコ ソで は、正 孔 が枯 渇 す るたあ に孔 の先 端部 に電 界 が集 中 し、柱 状 の孔構 造 が作 られ るとい う報 告 が
あ る(文 献6)。 量 子 閉 じ込 め効果 を考 慮 した今 回の計 算 結果 は、p型 低抵 抗 シ リコソに も柱 状構 造 が
作 られ る とい う実験 報告(文 献7)を 、陽 極酸 化時 の バ イア ス条件 の違 い と して うま く説 明 して い ると
考 え る。
表2.3次 元格子モデルによる終状態。2次 元モデルの結果の特徴に加え、
高い酸化電圧で柱状、低い酸化電圧で穎粒状の構造を再現した。
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図7に 我 々の作 成 した ポ ー ラス シ リコンのAFM(原 子 問力 顕微 鏡)画 像 を示 す。 試 料表 面 には290
nm以 下 の サイ ズの孔 が無 数 に あい てい た。 この場 合、p型 高 抵抗 ウ ェハか ら作 成 した の で、 穎粒 状構
造 を して い る と考 え られ る。 そ こで 、AFM画 像(図7)と3次 元格 子 モデ ル 計 算 の穎 粒 状 構 造 画 像
(表2bias=0.114)の 画 像 か ら、そ れぞ れ孔 の サイ ズ分布 をプ ロ ッ トした(図8a2,b2)と ころ、そ の
分 布 は傾 き1か ら0.5の 範 囲 で一 致 して い た。 今 回 の3D格 子 モ デル の計 算結 果 は、2-Dモ デル よ りも、
よ り現 実 に近 い形 で穎 粒状構 造 を再 現 して い ると いえ る。
図7.ポ ー ラス シ リコ ンの原 子 間力 顕微 鏡(AFM)画 像 。D=8-20S㎝ の高 抵抗 ウェハ か ら作 成
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図8.(a1)図7のAFM画 像 よ り得 られ た孔 の
画豫
鎌
(b1)表2中bias=0.114で 計 算 され たXY平 面
上 の穎 粒 状構 造 の孔 の画像 。
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(a2),(b2)は そ れぞれ 、左 の 画像 の解析 に よ り得 られ た孔 の サイ ズ分布 で あ る。
孔 の サイ ズ分布 は 、両者 で傾 き1か ら0.5の 範 囲で一 致 した。
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6.最 後 に
本 研究 で行 った ポー ラスシ リコ ンの シ ミュレー シ ョンで は、 自己 組織 的 な パ ター ソ形 成 に着 目 して お
り、実際 の バイ アス電圧 や ナ ノ構 造 の物 理的 大 き さまで含 んだ議 論 は今 後 の テー マで 毒 る。 なお この研
究 の一部 は 、 日本学 術振 興 会.(学 振 研究 員1998年 度DC,Np1015)の 支 援 を受 け た。 との研 究 に興 味 を
もって くれ たすべ ての 方 に感 謝 しま.す。
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